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Экспертные системы для установления строения органических соединений 
предназначены для получения исчерпывающего набора структур, удовлетворяющих 
всем ограничениям, известным исследователю. В современных экспертных системах 
главным образом используются данные одномерной (1М) и двумерной (2М) ЯМР 
спектроскопии. Наиболее информативными 2М ЯМР спектрами являются 1H-13C 
HSQC, 
1
H-
1
H COSY и 1H-13C HMBC. Анализ этих данных позволяет выявлять 
ограничения на взаимное расположение атомов в исследуемой структуре, а при 
определенных условиях и химические связи между отдельными атомами. 
В разработанной нами экспертной системе Structure Elucidator [1-3] программа 
генерирует структуры по данным 1М и 2М ЯМР спектроскопии, после чего для каждой 
сгенерированной структуры предсказывается ее ЯМР 13C спектр. Он используется  как 
фильтр для отсева «лишних» структур и ранжирования списка оставшихся структур по 
степени совпадения их расчетных и экспериментальных химических сдвигов. 
Очевидно,  что наиболее эффективно использовать ограничения в процессе генерации 
структур, так как это ведет не только к подавлению генерации «лишних» структур, но и 
к сокращению времени генерации. В данной работе рассматривается процесс 
предсказания сдвигов ЯМР 13C атомов углерода в частично построенных структурах и 
использование полученных данных для сокращения числа структур и времени их 
генерации. 
На каждом шаге генерации определяются новые вершины структуры, 
соответствующие атомам углерода, для которых полностью определены вторые сферы 
окружения. Для каждой сферы предсказывается допустимый интервал сдвига 
центрального атома углерода и проверяется попадание экспериментального сдвига 
данного атома в допустимый интервал. Если сдвиг атома не содержится в допустимом 
интервале, то считается, что окружение атома построено неверно, и происходит 
переход на другую ветку генерации. С целью сокращения времени генерации данные о 
новых сферах окружения и допустимых интервалах сохраняются в процессе генерации.  
В докладе обсуждается использование разработанного подхода в рамках  
экспертной системы Structure Elucidator. Приводятся примеры решения задач по 
установлению структуры сложных молекул природных соединений с использованием 
предсказания сдвигов ЯМР 13C  атомов углерода в процессе генерации структур. 
Показана высокая эффективность предложенного подхода.  
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